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SIMULASI DINAMIKA MOLEKUL MACROPHAGE INFECTIVITY 





Legionnaires’ disease adalah bentuk kronis dari pneumonia yang 
disebabkan oleh bakteri Legionella pneumophila. MIP (Macrophage 
Infectivity Potentiator) adalah protein yang dimiliki bakteri Legionella 
fungsinya membantu bakteri masuk ke dalam jaringan paru-paru. Ligan 
yang digunakan untuk penelitian ini adalah rapamycin. Topologi dan 
koordinat GROMACS dihasilkan dari AMBER18 untuk mensimulasi 
kompleks rapamycin selama 40 ns. Hasil penelitian konformasi 5 nilai 
RMSD semua atom protein 0,32 nm dan nilai RMSD atom tulang punggung 
0,26 nm, konformasi 6 nilai RMSD semua atom protein 0,39 nm dan nilai 
RMSD atom tulang punggung 0,33 nm, konformasi 7 nilai RMSD semua 
atom protein 0,34 nm dan nilai RMSD atom tulang punggung 0,28 nm. 
Hasil nilai RMSF konformasi 5, konformasi 6 dan konformasi 7 
menunjukan ikatan hidrofobik lebih dominan dibandingkan ikatan hidrogen. 
Adanya residu yang fleksibel menyebabkan gerakan flip pada ligan 
rapamycin. 
 





SIMULATION OF THE MOLECULAR DYNAMICS OF 






Legionnaires' disease is a chronic form of pneumonia caused by 
the bacterium Legionella pneumophila. MIP (Macrophage Infectivity 
Potentiator) is a protein owned by the bacterium Legionella whose function 
is to help the bacteria enter the lung tissue. The ligand used for this study 
was rapamycin. The topology and coordinates of the GROMACS were 
produced from AMBER18 to simulate the rapamycin complex for 40 ns. 
The results of the conformation study 5 RMSD values of all protein atoms 
are 0.32 nm and RMSD values of backbone at 0.26 nm, conformation of 6 
RMSD values of all protein atoms are 0.39 nm and backbone RMSD values 
of 0.33 nm, conformation of 7 values of RMSD all protein atoms are 0.34 
nm and backbone RMSD values are 0.28 nm. The results of conformation 
RMSF values 5, conformation 6 and conformation 7 show that hydrophobic 
bonds are more dominant than hydrogen bonds. The presence of a flexible 
residue causes the flip movement in rapamycin ligands. 
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